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1. はじめに 
 コンピュータが登場してから今日に到るまで
の半世紀ほどの間、コンピュータの性能は飛躍的
な向上を遂げ続け、かつ、コストの面を見ても非
常に入手が容易になっている。このことから、コ
ンピュータは我々の生活や産業など様々な領域
で活用されており、現在ではなくてはならないも
のの一つであるだろう。もちろん、研究・教育の
場においてもコンピュータは広く利用され、必要
不可欠な存在であることは言うまでも無い。 
 本年度、本科 1 年生を対象とした、ものづくり
科学の中で、物質工学科のテーマの一つとして
「ナノワールド」という授業を実施した。この「ナ
ノワールド」では、中学校までの教育ではほとん
ど触れることの無い化学におけるコンピュータ
利用について学んでもらうことを目的とした。そ
こで、本授業はコンピュータ利用の一端として、
物質の構造式や立体構造の描画について、実習を
通して学習してもらい、これまでの紙面上におけ
る学習では忘れがちな、全ての物質は 3 次元であ
るという、物性に対する構造の重要性を理解して
もらうものである。 
 
 
2. 利用ソフトウェア 
2.1 ChemSketch 
 物質の構造式を描画するソフトウェアとして
は CambridgeSoft の ChemDraw が最も有名である
が、ライセンス利用料が高く用意するのが困難で
あるため、本授業では無償で利用が可能な
ACD/Labs が開発した ChemSketch を使用した。
ChemSketch の特徴は、周期表中の各元素や原子間
の様々な結合だけでなく、官能基テンプレートな
どをマウスを使って組み合わせることで、簡単に
目的の構造式や反応式を作図することが可能で
あるというところである。特にテンプレートに関
しては非常に豊富に用意されており、有機、無機
の様々な構造式だけでなく、電子軌道図や結晶構
造の模式図、その他にも多種の実験装置などが収
録されている。そして、一度作図した複雑な構造
式を自身の化合物テンプレートへ登録しておく
ことで、手軽に繰り返し利用することもできる。
そして、作図した構造式等 はコピーand ペースト
にて Microsoft Word や Excel などの Windows プロ
グラムへも貼り付けることが可能である。 
 また、構造式描画以外の機能は代表的なものと
して、以下のような機能を有している。 
・ 互変異性体の予測 
・ 2 次元での構造式クリーンナップ 
・ 3 次元構造の最適化と 3 次元表示 
・ IUPAC 系統名の命名機能（50 原子、3 つの
環以下まで） 
・ 各種物性値予測（組成式、各種質量、密度、
モル屈折、表面張力等） 
 
2.2 RasMol 
 タンパク質などの生体高分子の立体構造は一
般的に PDB（Protein Data Bank）形式で保存され、
データベースサイトを通じて広く開放され、研究
や教育に利用されている。この PDB 形式の立体
構造データを表示するソフトウェアは多数存在
するが、現在、最も利用されているソフトウェア
の一つに RasMol がある。RasMol も無料で使用す
ることができるソフトウェアであり、作者のホー
ムページなどからダウンロード可能である。 
RasMol の特徴は、他のグラフィックスが高性能
な構造表示ソフトウェアに比べ簡素であるが、起
動、描画ともに非常に高速であるというところで
ある。また、比較的古くから多くの人々に利用さ
れてきたこともあり、多くのプラットフォーム上
に対応したプログラムが存在している。 
RasMolは通常の全原子をBall & StickやSpacefill
など様々な表示形式で表示する機能の他に、コマ
ンドラインからコマンドを入力することで、より
細やかな表示の指定をすることが可能である。 
 
 
3. 授業実践 
3.1 コンピュータと化学 
 学生達に化学という言葉を投げかけると、化学
反応式やモル濃度計算と言った学問としての化
学や、試験管やビーカーなどを使った実験を思い
浮かべる。そして、コンピュータを化学から連想
する学生はまず存在せず、逆にまったく関わりの
ないものと考えている学生が少なくない。そこで、
化学においてコンピュータがどのような貢献を
はたしているのかを、授業の冒頭に紹介し、コン
ピュータが化学の中でどれほどの重要な役割を
果たしているかについて理解を促した。 
 授業の中で紹介した、主だったコンピュータの
貢献は以下の通りである。 
 
・ 文章作成 
・ 処理、解析 
・ 制御 
・ 作業の自動化 
・ 知識の共有 
・ 計算 
・ 画像処理 
 
3.2 分子を作る 
 化学では論文やレポートなどに化学反応式や
構造式など書く必要が数多くある。Windows 場合
では、ペイントなどドローソフトや Office のオー
トシェイプなどの機能を利用すれば、構造式を書
くことはできるが、非常に労力を要することが多
い。そこで、専用のソフトウェアを利用すれば、
より簡単にかつ綺麗な構造式を書くことができ
るようになる。 
 それでは、実際に ChemSketch を利用して分子
を作ってもらうこととする。ChemSketch を起動す
ると Figure 1 のようなウィンドウが現れる。
ChemSketch には、メニューバーのほかに、Open 
File や Undo などの機能が含まれる一般ツールバ
ーや、構造式の移動や原子・結合の描画などの機
能が含まれる構造ツールバー、描画する原子の種
類を指定する原子ツールバー、カラーパレットや
状態ツールバーなどが用意されている。 
 
 
Figure 1. ChemSketch 
 
 構造式を書く際、最も書くことが多いものの一
つが炭化水素である。ChemSketch でも、デフォル
トの設定では炭化水素（CH4）を書くように設定
されており、構造ツールバーの中には、マウスを
ドラッグするだけで鎖状の炭化水素（CnH2n+2）を
書くことができるボタンが存在する。原子と原子
を結合したい場合は、結びたい原子同士をドラッ
グすれば原子間の結合が表示され、二重結合や三
重結合に変更したいときは、原子間を結んでいる
結合をクリックすれば結合を示す線が変化する。
また、原子ツールバーで書く原子を指定すれば、
全ての原子を書くことが可能であり、すでに書い
た原子をクリックすれば指定した原子に変更す
ることができる。 
 授業では、ここまでに紹介した機能を使って、
Figure 2 に示す構造式を書く実習を行った。 
① n-ヘプタン 
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Figure 2. 課題とした構造式 
 
 実際の実習で行ったようにマウスを使って構
造式を書くと、どうしても構造の歪みや結合の長
さの不均一により美しい構造式を書くことはで
きない。そのような場合は、構造ツールバーの中
にも含まれている Clean Structure の機能を用いる
ことにより、最も妥当な形に構造を修正させるこ
とができる。 
 その他にも、書いた構造式の IUPAC 命名法に従
った分子名の表示や、イオンやラジカルなどの構
造式の書き方、より複雑な構造式をテンプレート
を使って簡便に書く方法などを一つ一つ実習を
交えながら授業を進めた。 
 
3.3 分子を見る 
 通常、化学構造は平面的に描いているが、実際
には全ての物質は立体的なものである。同じ分子
式を持つ物質においても、僅かな立体構造の違い
が物性へ大きく影響していることはよく知られ
ている。例えば、同じ配列を有するタンパク質で
あっても、熱などの外部刺激により立体構造が変
化してしまい、生理活性を失ってしまうなどであ
る。現在では、様々な分子、特にタンパク質など
の生体高分子の立体構造が明らかにされており、
その得られた構造から分子の物性の解明や、より
高性能な分子の開発などが行われている。このよ
うに、分子の構造を知ることは、分子を知る第一
歩なのである。 
 コンピュータが広く普及されるまでは、分子の
立体構造を視覚的に理解する為には、分子模型な
どを用いて時間をかけて組上げていく必要があ
った。しかし、コンピュータが登場し、その描画
能力も発展していくにつれ、コンピュータ上で分
子の立体構造を描画するようになり、今では最も
一般的な立体構造を表現する手法となっている。 
 本授業で用いているChemSketchにも 3D Viewer
という作成した分子を立体表示する機能が備わ
っている。3D Viewer では、分子は最初 2 次元の
状態で表示されるが、3D Optimization（3 次元構
造最適化）を行うことにより、分子を立体的に表
示する。3D Viewer が有する表示形式は以下のと
おりであり、 
 
・ Wireframe 
・ Sticks 
・ Ball & Sticks 
・ Spacefill 
・ Dots Only 
・ Disks 
 
低分子に対して一般的に用いられる分子構造表
示形式は有していると言える。 
 ChemSketch は分子の構造式を作成したり作成
した分子の立体構造を見たりするには適したソ
フトウェアであるが、タンパク質などの生体高分
子など分子量の大きな分子や分子が多数含まれ
る系を見るにはあまり適していない。そこで、本
授業ではそれら多数の原子団を見るのに適した
RasMol（Figure 3）を用いて、ホタルの発光酵素
H3C CH3
H3C
H3C
OH
NH2
（ルシフェラーゼ）の観察を行った。このルシフ
ェラーゼは、物質工学科における他のものづくり
科学のテーマにおいて、実際にルシフェラーゼと
ルシフェリンを混合し、発光現象を起こす実験が
行われているものである。ルシフェラーゼの構造
データは PDB より入手したものを使用した。
RasMol は、Ball & Sticks などの表示形式のほかに
リボン構造表示など、生体高分子の描画に適した
形式を有している。また、マウスの操作とコマン
ドの入力を併用することにより、分子の中の一部
だけ表示形式を変更した状態で分子を描画する
ことや、原子間距離なのどの各種情報を算出する
ことなど様々な操作が可能である。 
 授業では、ルシフェラーゼの中に含まれるルシ
フェリンのみ表示形式を変えた立体構造を描画
し、酵素の中に基質が取り込まれている様子や、
酵素にある基質の通り道などについて視覚的な
情報を交えた学習および実習を行った。 
 
 
 
Figure 3. ルシフェラーゼを表示した RasMol 
 
 
4. おわりに 
 本授業のレポートの一部として、感想を含める
ことを課したが、その中で「初めて自らの手で物
質を 3 次元で見たのが面白かった」、「コンピュー
タと化学の関係に驚いた」等の感想が多数見受け
られ、コンピュータを使った化学に対する興味を
持ってもらうことはある程度の達成は出来たも
のと思われる。また、「これから学習する分子に
ついてこれらソフトを利用し理解を深めていき
たい」といった感想も非常に多かったことから、
物質の構造に対する重要性の認識も促進できた
と思われる。 
 今後、化学を学習する上で、本授業の内容が学
生達の理解の助力となることを願う。 
 
